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Abstract 
A rapid nondestructive method for kind identification of liquor by near infraredspectroscopy (NIR) 
was investigated and developed. A total of 100 samples belonging to 8 brands were collected in local 
markets. Based on the wavenumber region of 5340-7400 cm−1, four kinds of algorithm, i.e., K-nearest 
neighbor’s method of all spectral variables (KNN1) and of the first four principal components 
(KNN2), perception of the first four principal components and Fisher linear discrimination of all 
spectral variables, were used for constructing the classification models. By comparison, it shows that 
the Fisher linear discrimination model can achieve the best performance, with a misclassified ratio 
of 0%in either the training set or the test set. The results also indicate that the combination of NIR 
and pattern recognition models is feasible for a rapid identification of liquor such as Wuliangye. 
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摘  要 

本文探索了一种利用近红外光谱技术进行白酒真伪快速鉴别的新方法。共收集到分属8个品牌的100个酒

样，基于5340~7400 cm−1的光谱区域，使用四种化学计量学方法建立分类模型，即基于全部变量的K最

近邻模型、基于前四个主成分得分的K最近邻模型，基于前四个主成分得分的感知机、基于全部变量的

Fisher判别模型。比较显示，Fisher判别模型达到了最优的性能，在训练集和测试集上的误判率均为0%。

可见近红外光谱技术结合模式识别方法可用于快速鉴别五粮液等高端酒真伪。 
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1. 引言 

中国白酒是有上千年悠久历史的传统产业。从组成上看，白酒的主要成分是乙醇和水，约占白酒总量的

98%~99%，而微量香味成分含量只占白酒总量 1%~2%，而恰好是这些难于检测的微量成分一起决定了白酒

的品质[1]。这些成分及其含量对某一个品牌是具有专一性，是保持该品牌质量稳定以及区别于其他品牌的

关键，并将直接影响消费者对品牌的选择。白酒，尤其是茅台、五粮液等名酒，多年来一直受假名酒的侵害。

假冒伪劣白酒不仅严重影响了白酒的信誉、扰乱了市场的正常秩序，也严重损害了消费者的切身利益和身体

健康。如何区分和鉴别特定名优白酒的真伪，以保护生产企业的利益和消费者的健康，十分必要。 
长期以来，白酒的分析和评价一直使用感官检验，即利用人的感觉器官——眼、鼻、口来综合判断

酒的色、香、味和风格，其具有简便、快捷的优点，且直接与人的喜好相联系。然而，感官评定不够科

学、规范，而且不客观，常会受到主客观因素和条件的影响，而显失偏颇。20 世纪 60 年代以后，现代

仪器分析技术特别是色谱技术，在被引入白酒生产和检测领域之后，给白酒的分析和评价带来了深远的

影响。研究发现：各香型的名优白酒中所含的香味成分种类基本相同的，但其量高低及它们之间的量比

关系则不同。试图对白酒中的数百种化学成分进行逐一分析定量既无必要也不可能。色谱法属于分离检

测方法，存在分析耗时长、操作条件不易控制等问题。 
近红外光谱是当前迅速发展的一项测试技术，具有快速、无损耗、多成分同时分析、分析过程无污

染高等优点，在农业、食品、化工、制药、纺织、烟草等领域得到了成功应用[2]-[8]。仪器的近红外信号

主要对应于分子含氢基团的合频吸收与倍频吸收，可以反映出有机物的大量信息。由于干扰和背景影响,
近红外光谱具有谱峰重叠、变动、信号弱的特点。如何借助化学计量学方法从复杂、重叠、变动的光谱

中提取特征信息，建立定性定量模型是制约近红外光谱技术发展和应用的难题。 

2. 实验部分 

2.1. 样品准备 

实验样品均为市售，在不同的局部市场总共收集不同批次 8 个品牌的 100 个瓶装浓香白酒样品，其

中五粮液酒样 30 个，五粮春 28 个、古蔺 6 个、金六福 8 个、老梦酒 8 个、棉竹大曲 8 个、南福大曲 6
个、叙府大曲 6 个。 

2.2. 光谱采集 

本实验采用美国 Thermofisher 公司生产的 Antaris II 傅立叶变换近红外光谱仪，采用光纤探头透反射
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模式进行测量，光程为 2 mm，采集范围为 4000~10,000 cm−1，扫描次数为 16，光谱分辨率为 4 cm−1，每

个光谱包含 1537 个点。采用配套的 RESULT 软件辅助编写工作流和控制采集。 

2.3. 化学计量学方法 

采用 K 最近邻法、感知机、Fisher 线性判别分类器作为模型建立方法，以下是方法的简要介绍。 
K 最近邻法[9] (K-nearest neighbors，简称 KNN 法)是一种直接以模式识别的基本假设“同类样本在

模式空间相互靠近”为依据的非参数分类方法。每一个样本可以看作特征或变量空间里该空间中的一个

点。对于一未知样本，可通过分析与它距离最近的一些已知样本点的类别及其数量加以分类，此方不受

体系线性可分与否的限制，将代表性训练样本数据存储在计算机上，对待判别的未知样本，计算其与各

训练集样本间的距离，找出距离未知样本点最近的 k 个训练样本点，然后进行判别。目前尚未有指导性

的 k 取值原则，一般通过试验确定。 
感知机是一种常见的神经元网络分类方法[10]，Frank Rosenblatt 等人 20 世纪 50 年代末提出，感知

机学习旨在求出将训练数据集进行线性划分的分类超平面，感知机学习算法是误分类驱动的，具体采用

随机梯度下降法先导入基于误分类的损失函数，然后利用梯度下降法对损失函数进行极小化，从而求出

感知机模型。感知机模型是神经网络和支持向量机的基础。感知机网络结构简单，学习算法易于实现。  
Fisher 线性判别分析[11] [12]是较常使用一类判别分析方法。Fisher 判别是依据方差分析原理建立起

来的，其基本思路就是投影，针对 p 维空间中的某点寻找一个能使它降为一维数值的线性函数。然后应

用这个线性函数把 p 维空间中的训练集样本点以及未知归属的测试样本都变换为一维数据，再根据其间

的亲疏程度把未知归属的样本点判定其归属。这个线性函数应能在把 p 维空间中的点转化为一维数值后，

既能最大限度地缩小同类样本点之间的差异，又能最大限度地扩大不同类样本点之间的差异，这样才可

能获得较高的判别效率。 

3. 结果与讨论 

总共 100 个酒样，按照前述的光谱采集方法，获得 100 个光谱，每个光谱分配一个类别号。五粮

液样单独作为一类，分配类别号 1，其余 70 个不同价位的中低端酒样视为其余类(非五粮液)，分配类

别号 2。 
对于一个基于光谱的分类问题，一般要先将其划分为一个训练集和一个测试集。为了保证模型验证

的可靠性，使两个子集有尽可能相似的信息分布。随机均分各类酒样，使得训练集和测试集均含 50 个样

本。图 1 给出了所有的原始光谱。由于光谱在某些区域存在的吸收饱和现象，试验挑选了 5340~7400 cm−1

区域用于分类识别。图 1 也给出了各类酒样在所选区间的平均谱，可见，各类酒样的近红外光谱十分相

似，肉眼难于分辨。 
近红外光谱存在严重的共线性和重叠，且数据点多，为揭露光谱数据的内部结构和可能的样本分布

规律，对数据进行主成分分析(PCA)，将原变量进行转换，用较少的新变量(主成分)浓缩原变量信息。图

2 给出了累计解释的方差随主成分数的变化。可见，前三个主成分已能够解释 99%以上的数据方差。进

一步，图 3 显示了所有样本主成分得分散点图。可见，五粮液样本点分布相对集中，而其余几类酒的样

本点分布在其周围，也能大致看出，至少在二维空间(PC1-PC2)是线性不可分。 
共采用四种方法来建立分类模型，即基于全部变量的 K 最近邻模型(KNN1)、基于前四个主成分得分

的 K 最近邻模型(KNN2)，基于前四个主成分得分的感知机(Perceptron)、基于全部变量的 Fisher 线性判别

模型(Fisher)，其中的主成分数通过试验先确定。图 4 显示了四类模型的分类在测试集上的性能比较。可

见，采用 K 最近邻模型，无论是基于全部变量还是四个主成分得分，分类效果相同，错分的样本号也一 
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Figure 1. Original spectrums and the average spectrums in 
selected range 
图 1. 原始光谱和各类在所选区间的平均谱 

 

 
Figure 2. Change of explained variance with the number of 
principal components 
图 2. 解释的方差随主成分数的变化 

 

 
Figure 3. Scatter plot of the scores of principal components 
图 3. 主成分得分散点图 
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Figure 4. Comparison of the classification performance of four models 
图 4. 四类模型的分类性能比较 

 
Table 1. Comparison of the failure rate of four models 
表 1. 四类模型误判率指标比较 

 KNN1 KNN1 Perceptron FLD 

Training set 0.02 0.02 0 0 

Test set 0.06 0.06 0.02 0 

 

致。而对基于前四个主成分得分的感知机模型，仅 1 个五粮液样被错分，相比 K 最近邻模型，感知机模

型性能有一定提升，准确率更高。而对于基于全部变量的 Fisher 线性判别模型，则全部测试样品均分类

正确。 
表 1 给出了四类模型误判率指标，可见，对于四类模型，在测试集上的误判率均大于在训练集上的

误判率，对于感知机和 Fisher 模型，所有的训练集样本都被正确识别；Fisher 模型的训练集和测试集上

的误判率均为 0，说明所有的样本均能够正确识别，是最佳模型，模型对训练集的拟合能力好对独立测

试集的预测性能也很好，无过拟和出现。 

4. 结论 

本文联合近红外光谱技术与分类模型对五粮液酒的真伪鉴别进行了初步研究。结果表明，5340~7400 
cm−1区域光谱信号组合主成分感知机模型和 Fisher 判别模型能达到较好的识别率。两种方法所建模型在

训练集上的误判率均为 0%，在测试集上的误判率率分别为 2%和 0%。结果表明近红外光谱技术结合模

式识别方法快速鉴别五粮液等高端酒的真伪是可行的，为白酒的质量控制及市场监管检测提供了一种新

方法。尽管只针五粮液等几类酒进行了实验，但实验结果具有普遍意义，可用于其它类似项目检测。将

来可通过收集更多的、覆盖面更广的训练集样品来建立更可靠的模型。 
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